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Выход радиогенного ксенона из оксидного топлива 
ядерных реакторов: моделирование методом 
молекулярной динамики
изотопы ксенона являются одними из наиболее вероятных 
продуктов распада ядер урана-235 (как и других делящихся ядер) 
в результате деления нейтронами при работе ядерного реактора. обра-
зование пузырьков ксенона в объеме реакторных материалов может 
приводить к ухудшению их эксплуатационных характеристик, тогда 
как выход ксенона из топлива увеличивает давление под оболочкой 
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твЭлов, что создает предпосылки для растрескивания оболочек. 
соответственно, образование ксенона в топливе ядерных реакторов 
представляет собой один из процессов, лимитирующих длительность 
нахождения тепловыделяющего элемента в активной зоне, а вместе 
с этим — и глубину выгорания топлива. получение новых данных 
о механизмах и характеристиках процессов растворения и переноса 
ксенона в кристаллах оксидного топлива ядерных реакторов может 
способствовать разработке методов увеличения продолжительности 
кампании реактора и глубины выгорания топлива.
Экспериментальное изучение процессов переноса ксенона 
в условиях эксплуатации ядерного горючего (облучение, высокие 
температуры) затруднено, чем обусловлена актуальность вычисли-
тельного моделирования таких процессов. одной из востребованных 
технологий такого моделирования на молекулярном уровне является 
метод молекулярной динамики, обеспечивающий как высокую ско-
рость расчета, так и возможность получения результатов с количест-
венной точностью.
до сих пор работы по молекулярно-динамическому моделирова-
нию ксенона в оксидном топливе (преимущественно в диоксиде урана 
UO2) ограничивались рассмотрением состояния пузырьков ксенона 
(см. напр. [5]), перехода атомов Xe из пузырька в кристаллическую 
решетку [5], диффузии ксенона вдоль границ зерен [2]. Моделирова-
ние же состояния и миграции одиночных атомов ксенона в объеме 
кристаллической решетки оксидного топлива (UO
2
, PuO
2
, ThO
2
) про-
водилось только статическими методами (см. напр. [3]). отсутствие 
динамического моделирования было обусловлено чрезвычайно низ-
кой подвижностью атома ксенона, внедренного в кристаллическую 
решетку.
в настоящей работе для проведения молекулярно-динамического 
моделирования использовались высокоскоростные поточно-парал-
лельные расчеты на графических процессорах архитектуры CUDA, 
аналогичные [1]. благодаря ускорению моделирования, реализована 
миграция одиночных атомов ксенона в стехиометрических модель-
ных кристаллах диоксида урана UO
2
.
Модельными системами в настоящей работе были октаэдриче-
ские нанокристаллы диоксида урана из 5460 ионов (1820 молекул 
UO
2
), изолированные в вакууме (имеющие свободную поверхность). 
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атом ксенона перед началом моделирования размещался в одной из 
центральных междоузельных позиций, откуда он быстро переходил 
в катионную вакансию. интегрирование уравнений движения про-
водилось обычным для молекулярной динамики методом Эйлера 
с полушагом по формулам
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где  и  — координаты и скорость i-й частицы, m
i
 — ее масса,  — 
действующие на частицы результирующие силы, которые рассчиты-
вались в приближении парных потенциалов взаимодействия точеч-
ных ионов (частицы i, j) как
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для собственных ионов диоксида урана использовались эмпири-
ческие парные потенциалы U
ij
, предложенные в работе [1], где они 
были восстановлены из полной зависимости постоянной решетки 
кристаллического UO
2
 от температуры. взаимодействие атома ксе-
нона с ионами урана и кислорода описывалось потенциалами, рас-
считанными в работе [3].
Шаг интегрирования Δt составлял 3 · 10−15 с. Модельные времена 
эволю ции системы достигали 3 · 10−7 с, то есть 100 млн. шагов.
для получения коэффициента диффузии ксенона рассматрива-
лись временные зависимости квадрата смещения атома a2(t) отно-
сительно начального равновесного положения (катионной вакансии, 
в которую атом переходил на первых шагах моделирования). при 
усреднении по достаточному количеству измерений подобные зави-
симости подчиняются известному соотношению
2 ( ) 6 ,lim
t
a t D t
→∞
= ⋅ ⋅  (3)
где D — коэффициент диффузии частицы (атома ксенона). согла-
сно  (3), реальные зависимости a2(t) и <a2(t)> можно аппроксимиро-
вать прямыми вида y = b · t + с, целиком либо на некоторых участках. 
таким аппроксимациям соответствуют значения коэффициента диффузии 
D = b / 6.
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по причине низкой подвижности атомов ксенона, результаты 
настоящей работе ограничены зависимостями a2(t), полученными 
для одиночных атомов без усреднения в узком диапазоне темпера-
тур от 2890 K до 3025 K. при более низких температурах миграция 
ксенона не была зарегистрирована, а при более высоких модельные 
нанокристаллы плавились. Эти зависимости (рис. 1) характеризуются 
наличием ступенек и пиков, соответствующих дискретным перехо-
дам атома ксенона между равновесными позициями (катионными 
вакансиями). в случае, показанном на рисунке 1, атом Xe выходит из 
модельного кристалла, с чем и связано резкое возрастание значений 
a2(t) в конце моделирования.
аппроксимация зависимостей a2(t) едиными прямыми y = b · t + c 
во всем диапазоне времен моделирования (рисунок 1a) дает значения 
коэффициента диффузии ксенона D в диапазоне  см2/с 
без выраженной зависимости от температуры. такая интерпретация 
вряд ли верна, поскольку графики характеризуются скачкообразным 
увеличением подвижности ксенона в определенные моменты вре-
мени, которым должна соответствовать смена механизма миграции 
(например, в результате присоединения к атому Xe второй катионной 
вакансии или нескольких анионных вакансий).
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рис. 1. квадрат смещения атома ксенона a2(t) при температуре T = 2990 K
участки a2(t) с повышенной подвижностью атома ксенона можно 
аппроксимировать отдельными прямыми y = b · t + с, как это пока-
зано на рисунке 1b. в результате получены значения D, приведен-
ные на рис. 2 как зависимость ln(D) от обратной температуры. Эта 
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зависимость описывается прямой ln(D) = ln(D
0
) − ED / kT с энергией 
активации ED = (3.3 ± 1.5) эв. 
Ln(D) = -3.3 /  kT  - 3.9 кв.см/с 
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рис. 2. значения модельного коэффициента диффузии ксенона
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рис. 3. результаты моделирования в сравнении с экспериментом
как видно из рис. 3, рассмотренная выше модельная 
зависимость lnD(1/kT) не противоречит экспериментальным данным 
по диффузии ксенона в облученном реакторном топливе [4]. положение 
расчетных точек lnD(1/kT) соответствует линейной экстраполяции 
измерений [4] в область высоких температур, а энергии активации 
диффузии совпадают в пределах погрешностей. тем не менее, для 
выяснения степени соответствия модели эксперименту необходимы 
уточнение расчетов, а также определение механизмов миграции 
ксенона при моделировании.
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таким образом, показана возможность моделирования миграции 
ксенона в стехиометрических кристаллах UO2 методом молекуляр-
ной динамики при доступной на сегодня производительности вычи-
слений. результаты позволяют предполагать наличие соответствия 
между моделированием и экспериментом.
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по мере того, как возрастала вероятность распада советского 
союза, перед администрацией дж. буша все более остро вставала 
проблема: продолжать поддерживать стремившегося сохранить ссср 
М. с. горбачева или поддержать б. н. ельцина и требовавшие незави-
симости республики.
для сШа одной из главных угроз, которые могли возникнуть 
из-за распада ссср, была возможность появления новых держав, 
обладающих ядерным оружием. наряду с россией ядерное оружие 
и средства его доставки могли «унаследовать» украина, казахстан, 
беларусь. согласно договору о нераспространении ядерного ору-
жия, они не могли бы считаться легитимными ядерными державами. 
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